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研究成果概要 











この反応において 1 からのジアルメン 2 の発生機構の妥当性を検証する目的で、本反応経路
を理論計算により求めることとした。計算には Gaussian 09 プログラムを用い、計算レベルは
B3PW91/ 6-311+G(2d)<Al>/6-31G(d,p)<others>//B3PW91/6-31G(d)<Al>/3-21G(d)<others>
を用いた。分子モデルはリアル系について行うこととした。 







ち、1 の熱反応により 2 が生じ、ジア
ルメンと各種アレーン類との[2+4]付
加環化反応は速やかに進行する、
という反応機構が支持された。 
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